.‘.
gm; Miljgministeriet

Miljgstyrelsen

Del 2.
Nedbrydningsprodukterne
R471811, LM5 og LM6

Orientering fra
Miljgstyrelsen nr. 60

April 2023




Udgiver: Miljgstyrelsen

Forfattere:

Anne Holm Thomsen, DTU Sustain
Anders Baun, DTU Sustain
Hans-Jargen Albrechtsen, DTU Sustain

Dette er del 2 af "Rensningsmuligheder for pesticider — med fokus pa aktivt kul og
membraner”. Del 1 kan leeses her.

Miljgstyrelsen offentligger rapporter og indleeg vedrgrende forsknings- og udviklingsprojekter inden for miljgsektoren,
som er finansieret af Miljgstyrelsen. Det skal bemeerkes, at en sadan offentliggerelse ikke nadvendigvis betyder, at
det pageeldende indlaeg giver udtryk for Miljgstyrelsens synspunkter. Offentliggerelsen betyder imidlertid, at Miljgsty-
relsen finder, at indholdet udger et vaesentligt indleeg i debatten omkring den danske miljgpolitik.

Ma citeres med kildeangivelse

2 Miljgstyrelsen / Rensningsmuligheder for pesticider med fokus pa aktivt kul og membraner


https://www2.mst.dk/Udgiv/publikationer/2021/10/978-87-7038-350-9.pdf

Indhold

1. Baggrund 5
2. Vurdering af fjernelse ved adsorption 6
3. Vurdering af fjernelse ved membranfiltrering 10
4, Samlet vurdering af rensningsmuligheder 13
5. Referencer 14
Bilag 1. Datagrundlag med fysisk-kemiske stofegenskaber 16

Miljgstyrelsen / Rensningsmuligheder for pesticider med fokus pa aktivt kul og membraner 3



Liste over forkortelser

R471811
LM5
LM6
(Q)SAR

GAC
PAC
Kfoc

NF

RO
Mwco

4-bis-amido-3,5,6-trichlorobenzensulfonat
6-(tert-butylamino)-1,3,5-triazine-2,4-diol
4-(tert-butylamino)-6-hydroxy-1-methyl-1,3,5-triazin-2(1H)-on
Quantitative Structure-Activity Relationship (Veerktgj til (kvantitativ)
modellering af sammenhaeng mellem kemiske stoffers struktur og aktivitet)
Granular Activated Carbon (Granuleret aktivt kul)

Powdered Activated Carbon (Pulveriseret aktivt kul)

Freundlich fordelingskoefficient til organisk kulstof

Nanofiltration (Nanofiltrering)

Reverse Osmosis (Omvendt osmose)

Molecular Weight Cut-Off (Molvaegt cut-off for 90 % tilbageholdelse)
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1. Baggrund

Siden udgivelsen af Rensningsmuligheder for pesticider — med fokus pé aktivt kul og membra-
ner (Thomsen et al., 2021) er der i massescreeningen 2021 fundet tre nye pesticidnedbryd-
ningsprodukter over kravvaerdien pa 0,1 pg/l (Miljgministeriet, 2022). Disse tre stoffer er:
R471811 (4-bis-amido-3,5,6-trichlorobenzensulfonat), LM5 (GCA324007, 6-(tert-butylamino)-
1,3,5-triazine-2,4-diol) og LM6 (SYN545666, 4-(tert-butylamino)-6-hydroxy-1-methyl-1,3,5-tri-
azin-2(1H)-on). | massescreeningen i 2021 blev de tre stoffer pavist over kravvaerdien i 23 ind-
tag, hvilket svarer til ca. 9 % af de i alt 250 undersggte indtag (Miljgministeriet, 2022). Dansk
drikkevandsbehandling er traditionelt set ikke designet til at fierne pesticider og pesticidned-
brydningsprodukter, hvorfor fund over kravveerdien udfordrer vandforsyningerne. Stigende
fundhyppigheder og mange nye pesticidnedbrydningsprodukter kan betyde, at stadigt flere
vandforsyninger ma afsgge mulighederne for videregaende vandbehandling for at opretholde
forsyningssikkerheden. Dertil kommer at de mange nye pesticidnedbrydningsprodukter, der
findes i dansk grundvand, er darligt beskrevet i litteraturen, og der foreligger saledes begraen-
set viden om handteringsmuligheder for stofferne.

Formalet med denne rapport er at vurdere mulighederne for at fierne tre nye pesticidnedbryd-
ningsprodukter (R471811, LM5 og LM6) med aktivt kul og membranfiltrering i drikkevandsbe-
handling. Dette skal ses som en udvidelse af den tidligere vurdering (Thomsen et al., 2021),
som omhandlede alle stoffer i Drikkevandsbekendtggrelsens daveerende liste i Bilag 2. Med
denne rapport foreligger der en vurdering for samtlige pesticider og pesticidnedbrydningspro-
dukter i den geeldende Drikkevandsbekendtgerelse (BEK nr. 1383 af 03/10/2022).

Rensningsmulighederne for de tre nye pesticidnedbrydningsprodukter (R471811, LM5 og
LM®6) er vurderet med udgangspunkt i fysisk-kemiske stofegenskaber bl.a. oplgselighed, ad-
sorptionskoefficienter, polaritet og molekylestgrrelser. For at vurdere rensningsmulighederne
er der gjort en raekke antagelser fx om aktiv kulfilter og membrananlaeg relevant i dansk drik-
kevandsbehandling. Vurderingen beror ligeledes pa en litteraturs@gning, der har indsamlet alle
tilgaengelige erfaringer fra danske og internationale undersggelser af fiernelse af pesticidned-
brydningsprodukterne. For en mere detaljeret beskrivelse af metoden henvises til rapporten
Rensningsmuligheder for pesticider — med fokus pa aktivt kul og membraner (Thomsen et al.,
2021).
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2. Vurdering af fjernelse ved
adsorption

Der er generelt meget begraenset viden om de tre undersggte pesticidnedbrydningsprodukter,
og flere fysisk-kemiske stofegenskaber fremgar ikke af tilgeengelige databaser (PPDB og
PubChem). | EU-vurderingerne af moderstofferne fremgar det, at pesticidnedbrydningsproduk-
terne alle er meget mobile i jord, og dermed at de har en relativ lav evne til at adsorbere. For
R471811 forventes adsorptionen at vaere for lav til at kunne bestemme Kioc eksperimentelt
(EFSA, 2018). For LM5 og LM6 er mobiliteten i jord estimeret til hhv. 13-19 mL/g og 13-14
mL/g (EFSA, 2019), og Krc-vaerdier indsamlet af Miljgstyrelsen er saledes anvendt i denne
vurdering (Tabel 6, Bilag 1). Da der ikke foreligger eksperimentelt bestemte Kroc-vaerdier for
R471811, er denne estimeret pa baggrund af stoffets kemiske struktur (SMILES notation) ved
hjeelp af dansk-(Q)SAR (TABEL 1). Ud fra de estimerede, normaliserede adsorptionskoefficien-
ter vurderes adsorption til organisk stof, og stofferne indplaceres i de gvrige stoffers rangord-
ning (Thomsen et al., 2021). Adsorptionskapaciteter skal derfor ikke tolkes som reelle kapaci-
teter i forhold til muligheden for at fierne stofferne med aktivt kul. Det skyldes for det farste, at
de estimerede veerdier er udledt for organisk stof i jord og ikke for aktivt kul, og for det andet at
fiernelsen i aktivt kul vil afhaenge af flere forskellige faktorer sa som kultype og vandkvalitet,
herunder indhold af andre stoffer.

Normaliserede adsorptionskapaciteter er estimeret for organisk stof i jord ved en ligeveegts-
koncentration i vandfasen pa 0,2 ug/L. Det er saledes fundet, at de tre undersggte nedbryd-
ningsprodukter har adsorptionskapaciteter i samme stgrrelsesorden. (TABEL 1).

TABEL 1: Estimerede adsorptionskapaciteter for organisk stof i jord baseret pa dansk-(Q)SAR.
Adsorptionskapaciteter er beregnet ud fra normaliserede K, eller Kz, 0g er derfor angivet i
[ug/kg-oc]. Adsorptionskapaciteten er beregnet ved en ligevaegtskoncentration for stoffet i vand pa
0,2 pg/L. Adsorptionskapaciteter er ikke korrigeret for dissociation, hvorfor stoffernes syre/base-
egenskaber er angivet separat med en pKa-veerdi, safremt denne er kendt eller estimeret.

Stofnavn Data" Kapacitet?  Syre/base pKa® Referencer
[ug/kg-oc] [s/b] [-]
R471811 (Q)SAR 2,0 s -4,3% Smiles notation, JChem for Office
LM5 Kioc 3,1 s ? MST (EFSA)
LM6 Kroo 2,7 s ? MST (EFSA)
Noter:

1) Data angiver hvilken vaerdi, der er lagt til grund for estimering af adsorptionskapacitet som fglge af
den beskrevne fremgangsmetode (Figur 1, Thomsen et al., 2021). (Q)SAR betyder, at Koc er estimeret via
dansk-(Q)SAR pa baggrund af stoffets kemiske struktur (SMILES notation). Usikkerheden vil vaere betydeligt
starre for adsorptionskapaciteter estimeret pa basis af (Q)SAR i forhold til eksperimentelt bestemte
adsorptionskoefficienter.

2) Adsorptionskapaciteten er estimeret ud fra en antagelse om en stofkoncentration pa 0,2 [ug/L]
(Boks 2, Thomsen et al., 2021).

3) pKa er angivet for stoffer med syre/base-egenskaber, hvor ? = ukendt.

4) pKa-veerdi for R471811 er estimeret af Kiefer et al., 2020 ved brug af JChem for Office.

En litteraturgennemgang viste fa eksperimentelle undersagelser af muligheden for at fierne
R471811 med aktivt kul (TABEL 2). Et studie har undersggt fiernelse af flere nedbrydningspro-
dukter fra chlorothalonil eksperimentelt via laboratorie- og pilotforsgg (Kiefer et al., 2020).
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Batchforsgg med pulveriseret aktivt kul (PAC) og grundvand tilsat 0,5 pg/L pesticidnedbryd-
ningsprodukt viste den laveste adsorptionskapacitet for R471811 sammenlignet med de @vrige
nedbrydningsprodukter fra chlorothalonil (Kiefer et al., 2020). Kun ved relativt hgje doseringer
af PAC (>30 mg/L) blev R471811 fijernet helt. Studiets forfattere gjorde desuden opmaerksom
pa, at adsorptionskapaciteten potentielt blev overestimeret, da batchforsggene var foretaget
ved ligevaegt efter 42 timers kontakt med PAC, hvilket er betydelig hgjere end realistisk imple-
mentering af PAC som renseteknologi. | fuldskala-undersggelser med GAC (granuleret aktivt
kul) blev der fundet en delvis fiernelse, hvor 80 % af R471811 (2 ug/L) blev fiernet i nye GAC-
filtre. | 2eldre GAC filtre, der forsat fierner andre nedbrydningsprodukter fra chlorothalonil (fx
R419492), blev der i samme studie ikke observeret nogen tilbageholdelse af stoffet (Kiefer et
al., 2020).

TABEL 2: Malte adsorptionskapaciteter eller fiernelsesgrader for aktivt kul fra veldokumenterede
undersggelser. Hvor information har vaeret tilgeengelig er resultater blevet indsamlet sammen med
relevante testforhold herunder: Kultype, vandtype og stofkoncentration. Fjernelsesgrader er angivet i % og
adsorptionskapaciteter er angivet i [mg/g-AC].

Stofnavn Litteratur Kultype Vandtype Koncentration Fjernelse Kapacitet Referencer
[ug/L] [%] [mg/g-AC]
R471811 Ja PAC, Grundvand 0,5 Indikationer” Kiefer et al., 2020
Eurocarb CC (1,1 mg OC/l)
PHO 8x30
GAC Grundvand 2 <80 Kiefer et al., 2020
GAC, Grundvand 0,53-0,93 11-90 Aqua & Gas, 2022

Filtrasorb 400 (0,6 mg-C/l)

uGAC, Grundvand 0,53-0,93 0,036 Aqua & Gas, 2022

Microsorb 400 (0,6 mg-C/l)

LM5 Nej
LM6 Nej
Noter:

1) Indikationer angiver, at der er set en fiernelse, men at den ikke er kvantificeret. Fjernelsen er estimeret relativt til
evrige nedbrydningsprodukter fra chlorothalonil. Ved fortolkning af resultater, kan der opnas en 90 % fijernelse ved
dosering af 30 mg/L PAC.

Et andet schweizisk studie har ogsa undersggt fiernelsen af R471811 med GAC og fundet, at
der er gennembrud ved 25-30 m3/kg (Aqua & Gas, 2022). Studiet pegede samtidig pa, at GAC
er betydeligt mindre effektiv til at fierne R471811 sammenlignet med fx nedbrydningsproduktet
desphenyl-chloridazon (DPC). Samme studie har unders@gt optimering af fiernelse ved anven-
delse af mikro-GAC (WGAC), der med et markant stgrre overfladeareal generelt er i stand til at
adsorbere mere sammenlignet med almindeligt GAC materiale. En total fiernelse af R471811
(0,9 pg/L) i pilotfors@g var muligt ved dosering af 25-30 mg uGACI/L, hvilket giver en relativt lav
beregnet kapacitet pa 0,036 mg/g-AC (Aqua & Gas, 2022). Disse undersggelser peger p3a, at
det vil kreeve en hyppigere udskiftning af det aktive kulmateriale for at opretholde en effektiv
fiernelse af R471811 ved adsorption.

Der er foreligger ingen publiceret viden om fijernelse af de to pesticidnedbrydningsprodukter
fra terbuthylazin hhv. LM5 og LM6 med aktivt kul (TABEL 2). Stofferne er kun naevnt i videnska-
belig litteratur i forbindelse med massescreening af grundvand foruden omtalen i EU-vurderin-
gen af moderstoffet (EFSA, 2018).

Miljgstyrelsen / Rensningsmuligheder for pesticider med fokus pa aktivt kul og membraner 7



Baseret pa de normaliserede, estimerede adsorptionskapaciteter for organisk stof i jord sam-
menholdt med tilgaengelig videnskabelige litteratur, er stofferne blevet vurderet ift. rangordnin-
gen af samtlige pesticider og pesticidnedbrydningsprodukter (Thomsen et al., 2021). Pa denne
baggrund vurderes de undersggte nedbrydningsprodukter alle at vaere vanskelige at fierne
gkonomisk overkommeligt ved adsorption til aktivt kul (FIGUR 1). Feelles for stofferne er, at de
er meget mobile i jord, Kroc eller Koc < 50 (McCall et al., 1981), er meget vandoplgselige og har
syre-egenskaber. Syreegenskaberne bevirker, at stofferne dissocierer, og at de ved neutral pH
kan optraede i sin ioneret form. Den reelle adsorption vil derfor givetvis veere lavere end de
estimerede. En teoretisk estimeret pKa-vaerdi for R471811 pa -4,3 indikerer, at stoffet vil veere
fuld dissocieret ved neutral pH (7) (Kiefer et al., 2020). Stofferens normaliserede, estimerede
adsorptionskapaciteter til organisk stof i jord er < 3,1 yg/kg-oc, og dermed relativt lave i forhold
til den samlede vurdering af alle pesticider og pesticidnedbrydningsprodukter (Thomsen et al.,
2021). Tilgeengelig videnskabelig litteratur om fjernelse af R471811 bekreefter endvidere, at
det kan vaere udfordrende at fierne stoffet skonomisk overkommeligt med aktivt kul.

Nedbrydningsprodukter som R471811, LM5 og LM6 med relativt lave adsorptionskapaciteter
kan kun fijernes med aktivt kul, safremt kulmaterialet udskiftes hyppigt. Da en sadan udskift-
ning og evt. regenerering af kulmaterialet er forbundet med vaesentlige omkostninger i form af
driftsomlaegning og ressourceforbrug, vil det udfordre en gkonomisk effektiv implementering af
rensemetoden med henblik pa at fierne de undersggte nedbrydningsprodukter.
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Kapacitet Undersegt i litteraturen
o Estimeret -oc Effektiv fiernelse
e Malt -AC Utilstreekkelig fiernelse
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FIGUR 1: Rangordning af pesticider og pesticidnedbrydningsprodukter i forhold til estimeret adsorptionskapacitet til organisk stof i jord (ug/kg-oc) (sgjler). For stoffer, hvor adsorptionskapacitet i aktivt
kul er malt i veldokumenterede undersggelser, er dette angivet (mg/g-AC) (prikker). For stoffer, hvor der er malt en effektiv fiernelse (>85% eller >3,6 mg/g-AC), er sgjlerne farvet granne, og for stoffer
hvor der er malt en utilstraekkelig fiernelse (<70 % eller <36 pg/g-AC) er sgjlerne farvet gule. For stoffer, hvor der ikke foreligger erfaringer, er sgjlerne farvet gra. Der er ingen veldokumenterede
unders@gelser, der har malt en effektiv fiernelse via adsorption til aktivt kul for stoffer med en estimeret adsorptionskapacitet til organisk stof i jord < 7,6 pg/kg-oc (stiplet boks) (Thomsen et al., 2021).
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3. Vurdering af fjernelse ved
membranfiltrering

De tre nedbrydningsprodukter varierer meget i starrelser, med molveegte pa 184-348 g/mol.
Stoffernes effektive, molekyleere diameter er beregnet ud fra deres gyrationsradius (Rg) ved
brug af PyMOL software. Stoffernes sfeeriske starrelser varierer med molekylediameter pa
0,53-0,61 nm (TABEL 3). Stofferne er vurderet i forhold til deres mulighed for fiernelse i typi-
ske NF- (nanofiltration) og RO- (reverse osmosis) membraner, som er naermere beskrevet i
Thomsen et al, 2021. R471811 er det stgrste af de undersggte nedbrydningsprodukter, med
en effektiv molekylestarrelse pa 0,61 nm (Mg) og en molvaegt pa 347,6 g/mol. Derfor vurde-
res det umiddelbart at kunne fjernes effektivt med NF-membraner. Da nedbrydningsproduk-
terne LM5 og LM6 er mindre end molecular weight cut-off (MWCO) for NF-membraner (200
Da), kan de veere mere vanskelige at fierne med denne membrantype. Alle stofferne er
stgrre end MWCO for RO-membraner, men da nedbrydningsprodukterne LM5 og LM6 har
mindre effektive molekylestarrelser, forventes tilbageholdelsen i RO-membraner at veere til-
svarende lavere sammenlignet med R471811 (FIGUR 2).

Muligheden for at fierne et stof med membranfiltrering vil ogsa afheenge af stoffets gvrige
fysisk-kemiske egenskaber, herunder fx stoffets ladning (TABEL 3). Da alle stofferne har
syre-egenskaber, vil de potentielt vekselvirke med membranens overflade. Afhaengigt af
membrantypen vil disse forhold interferere med tilbageholdelsen, men safremt porestarrel-
sen er mindre end den effektive molekylediameter, vil stofferne ikke penetrere membranen.

TABEL 3: Fysisk-kemiske stofegenskaber og molekylestgrrelser, som pavirker tilbageholdelsen af
pesticider og pesticidnedbrydningsprodukter i membranfiltrering. logK,y fra MST (PPDB) er ved pH 7
og 20 °C, logKow fra dansk-(Q)SAR er estimeret ud fra molekylestruktur (SMILES notation).

Stofnavn logKow" Mw Ladning? My Reference

[ [g/mol] [negativ/positiv] [nm]
R471811 -2,87 347,6 n 0,61 Dansk (Q)SAR, PubChem
LM5 0,61 184,2 ? 0,53 Dansk (Q)SAR, PubChem
LM6 0,82 198,2 ? 0,55 Dansk (Q)SAR, PubChem
Noter:

1) Estimeret via dansk-(Q)SAR pa baggrund af stoffets kemiske struktur (SMILES notation).

2) Ladning er vurderet ud fra stoffets syre/base-egenskaber (pKa) og dissociation ved neutral pH (7)
(Boks 3, Thomsen et al., 2021), her er p = positiv, n = negativ, - = ingen ladning og ? = ukendt.

2) Molekylediameter er estimeret ved brug af PyMOL software baseret pa radius of gyration

(Boks 5, Thomsen et al.,2021).
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Der foreligger kun begraenset viden i litteraturen om muligheden for at fijerne stofferne med
membranfiltrering (TABEL 4). Et studie har undersagt muligheden for at fierne R471811 ved
hjeelp af membranfiltrering. Her har pilotforsgg vist, at grundvand med 0,03-0,1 pg/L
R471811 kan renses effektivt med RO-membraner (Kiefer et la., 2020). Studiets forfattere
papegede, at RO-membranerne generelt forarsager et vaesentligt vandtab, samt en del-
strgm (koncentrat), som kraever en efterhandtering safremt metoden implementeres.

Der er ikke fundet nogen viden i litteraturen om rensemulighederne for nedbrydningsproduk-
terne LM5 og LM6 med membraner (TABEL 4).

TABEL 4: Malte tilbageholdelser for membranfiltrering fra veldokumenterede undersggelser.
Hvor information har veeret tilgeengelig, er resultaterne blevet indsamlet sammen med relevante
testforhold herunder: Membrantype, vandtype og stofkoncentration. Tilbageholdelse er angivet i %.

Stofnavn Litteratur Membrantype Vandtype Koncentration Fjernelse Referencer
[ugiL] [%]

R471811 Ja RO, TMG20D-400 Grundvand 0,03-0,1 298 Kiefer et al., 2020

LM5 Nej

LM6 Nej

Sammenlignes de tre stoffer med den gvrige rangordning, ligger LM5 og LM6 starrelses-
maessigt omkring gennemsnittet af pesticider og pesticidnedbrydningsprodukter, og
R471811 ligger som det tungeste stof (Thomsen et al., 2021). Pa baggrund af de fysisk-ke-
miske stofegenskaber, de estimerede molekylestarrelser og én malt tilbbageholdelse i littera-
turen vurderes alle de undersggte stoffer at kunne fiernes effektivt i RO-membraner (Figur
A6). Det vurderes samtidigt, at R471811 kan fjernes effektivt i NF-membraner, men at det
kan veere mere udfordrende at fierne LM5 og LM6 med samme membrantype. Tilbagehol-
delsen af LM5 og LM6 i NF-membraner vil afhaenge af den specifikke membranens egen-
skaber herunder porestgrrelse og overfladestruktur.

Det bgr naevnes, at rangordningens inddeling ikke skal tolkes som absolutte og fuldstaen-
dige tilbageholdelser, men som en generel vurdering baseret pa overordnede membranfunk-
tioner under en reekke antagelser (Thomsen et al., 2021). Den faktiske tilbageholdelse er et
resultat af den specifikke membrantype i kombination med stoffernes fysisk-kemiske egen-
skaber og starrelser. Ydermere er design af membrananlaeg, samt den aktuelle vandtype og
de overordnede driftsforhold afgerende for den endelige vurdering af, hvorvidt stofferne til-
bageholdes tilstreekkeligt og skonomisk effektivt. Ved implementering af membranteknologi
skal der altid tilskrives @sgede omkostninger fx i form af handtering af koncentrat, reminerali-
sering og energiforbrug (Water Tech A/S, 2003).
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Molekylestorrelse Undersegti litteraturen
o Molveegt Effektiv fiernelse i NF
o Effektiv diameter Effektiv fijernelse i RO
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FIGUR 2: Rangordning af pesticider og pesticidnedbrydningsprodukter i forhold til molveegt My, (g/mol) (s@jler), og estimeret effektiv molekylediameter My (nm) (prikker). For stoffer, hvor der er mait
effektive tilbageholdelser i RO-membraner (>84%) er sgjlerne farvet grenne, og for stoffer, hvor der er malt effektive tilbageholdelser i NF (> 76%), er sgjlerne farvet bla. For stoffer, hvor der ikke
foreligger erfaringer, er sgjlerne farvet grd&. MWCO for hhv. en NF-membran (>200 Da) og en RO-membran (>100 Da) er angivet sammen med en generel stgrrelsesorden for RO-membraners

porestarrelser (stiplede bokse).
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4. Samlet vurdering af
rensningsmuligheder

Pesticidnedbrydningsprodukterne R471811, LM5 og LM6 er vurderet med hensyn til rens-
ningsmuligheder med aktivt kul og membraner. Stofferne er alle meget mobile i jord, med hgje
vandoplgseligheder og med lave evner til at adsorbere til organisk stof. Dertil kommer, at stof-
ferne har syre-egenskaber, hvilket kan betyde, at de optraeder i deres ioniserede form ved
neutral pH som fx R471811 (Kiefer et al., 2020).

Der foreligger generelt meget begreenset viden om stofferne og om deres rensemuligheder. Fa
schweiziske studier har undersggt R471811, men der er ingen videnskabelig litteratur om fjer-
nelse af nedbrydningsprodukterne LM5 og LM6. De indsamlede og estimerede stofegenska-
ber, tilgeengelig videnskabelig litteratur samt rangordningen fra Thomsen et al., 2021 har ledt
til den overordnede vurdering af stoffernes rensningsmuligheder (TABEL 5).

TABEL 5: Vurdering af rensningsmuligheder for R471811, LM5 og LM6 med fokus pa adsorption til
aktivt kul og membranfiltrering. Vurderingen er baseret pa fysisk-kemiske stofegenskaber, herunder fx
adsorptionskapaciteter til organisk stof i jord og estimerede molekylestarrelser samt erfaringer fra
litteraturen. Se Thomsen et al., 2021 for metodebeskrivelse. Vidensniveau afspejler grundlag og
usikkerhed bag vurderingen.

Stofnavn Adsorption Membranfiltrering
Aktivt kul Vidensniveau NF RO Vidensniveau
RA71811 - E + + EQ
LM5 o Q (-) + T.Q
LM6 - Q (=) + T.Q

Forklaringer:
+ Det forventes, at stoffet kan fiernes effektivt med denne rensemetode.
() Der kan veere udfordringer forbundet med at fierne stoffet effektivt med denne rensemetode.
- Det vurderes, at stoffet ikke kan fijernes effektivt med denne rensemetode.
E Eksperimentel unders@gt og kvantificeret i videnskabelig litteratur eller nationale erfaringer fra offentliggjorte,
veldokumentere undersggelser.
T Teoretisk vurdering baseret pa eksperimentelt bestemte fysisk-kemiske stofegenskaber.

Q Teoretisk vurdering baseret pa estimerede stofegenskaber via dansk-(Q)SAR eller molekylestgrrelser via PyMOL.

Det vurderes, at R471811, LM5 og LM6 ikke kan fiernes gkonomisk effektivt med adsorption til
aktivt kul. Til sammenligning med andre pesticidnedbrydningsprodukter vurderes R471811,
LM5 og LM6 at kunne fijernes betydeligt mindre effektivt end despehyl-chloridazon (DPC), men
mere effektivt end N,N-Dimethylsulfamid (DMS). Alle nedbrydningsprodukterne vurderes at
kunne fijernes ved membranfiltrering. Det vurderes, at R471811 kan fjernes effektivt med NF-
membraner. Da LM5 og LM6 er mindre molekyler, kan der veere udfordringer forbundet med at
fierne disse effektivt i NF-membraner, afhaengigt af den specifikke membrantypes porestarrel-
ser. Det vurderes, at alle stoffer kan fiernes effektivt med RO-membraner. Vurderingen af
rensningsmulighederne for LM5 og LM6 skal generelt tilskrives en stagrre usikkerhed, da der
ikke foreligger eksperimentelle estimater, malte adsorptionskapaciteter til aktivt kul eller tilba-
geholdelser i membraner. Den mest trovaerdige vurdering af rensningsmulighederne vil altid
bero pa eksperimentelle erfaringer i pilot- eller fuldskala.
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Bilag 1.

stofegenskaber

Datagrundlag med fysisk-kemiske

TABEL 6: Anvendt datagrundlag for vurdering af rensningsmuligheder for R471811, LM5 og LM6. Fysisk-kemiske egenskaber indhentet fra Miljgstyrelsens database, suppleret med data fra
relevante online databaser (PubChem og PPDB). For stoffer med begraenset vidensgrundlag er der estimeret fysisk-kemiske egenskaber ved brug af (Q)SAR. Adsorptionskapacitet for organisk
stof (q, -oc) er estimeret pa baggrund af mobilitet i jord eller estimerede K.c-vaerdier fra (Q)SAR. Der er desuden gjort antagelser om fraktion af organisk stof i jord (1,7 %) og ligevaegtsstofkoncen-
tration i vandet (0,2 pg/L). Den effektive molekylediameter er estimeret ud fra radius af gyration. Hgjeste, malte adsorptionskapaciteter i aktivt kul og tilbageholdelser i NF- eller RO-membraner fra
veldokumenterede undersggelser er angivet, safremt litteraturstudiet har fundet erfaringer herfor.

Stofidentifikation Fysiske/kemiske egenskaber

Navn CAS nr. Molvaegt Opl. vand logKow" Koc Kroc
[g/mol] [mgiL]

R471811 = 347,6 18.000 -2,87 -

LM5 309923-18-0 184,2 15.770" 0,61 15,3

LM6 2206682-85-9 198,2 8.856" 0,82 13,3

Noter:

1)
2)
3)
4
5)

Estimeret via dansk-(Q)SAR pa baggrund af stoffets kemiske struktur (SMILES notation).

Hvor linearitetskoefficienten 1/n ikke er kendt, er det antaget at 1/n = 1 (dvs. lineaer adsorptionsisoterm).
Hgjeste, malt adsorptionskapacitet til aktivt kul fra veldokumenterede undersggelser (Tabel 2).

Hojeste, malt tilbageholdelse i NF- eller RO-membraner fra veldokumenterede undersggelser (Tabel 4).

Estimeret ved JChem for Office (Kiefer et al., 2020).
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Fjernelse med Fjernelse med
aktivt kul membran
1/n2 slb - pKa q, oc g, AC? Md Tilbageholdelse
[ug/kg-oc] [mg/g] [nm] [%]
s-4,39 2,00 0,036 0,61 98
s-? 3,06 0,53
s-? 2,66 0,55






Rensningsmuligheder for pesticider med fokus pa aktivt kul og membraner
Formalet med rapporten er at vurdere mulighederne for at fjerne tre nye pesticidned-
brydningsprodukter (R471811, LM5 og LM6) med aktivt kul og membranfiltrering i
drikkevandsbehandling. Denne rapport skal ses som en udvidelse af den tidligere ud-
givet rapport om rensningsmuligheder for pesticider — med fokus pa aktivt kul og
membraner: Orientering fra Miljgstyrelsen nr. 53, oktober 2021
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